













































































マ ッ ト で あ る CIF フ ァ イ ル（Crystallographic 
Information File）の形式で記載されている。CIF ファ






























的なものが，Inorganic Crystal Structure Database
（ICSD：https://icsd.products.fiz-karlsruhe.de/）
である。これは現在ドイツの FIZ Karlsruhe と米国





主な対象物質 名称 略号 URL
有機化合物，
有機金属化合物 Cambridge Structural Database CSD
https://www.ccdc.cam.ac.uk/solutions/csd-
core/components/csd/





Crystallography Open Database COD http://www.crystallography.net/cod/













































二酸化炭素 ダイヤモンド 酸化カルシウム フェノール グルコース
過酸化水素 金 炭酸カルシウム 尿素 サリチル酸
二酸化ケイ素 二酸化マンガン 鉄 グリセリン シュウ酸
黒鉛（グラファイト） （酸化マンガン（Ⅳ）） 酸化マグネシウム ニンヒドリン フェノールフタレイン
水酸化カルシウム アルミニウム 銅 アセチレン フマル酸




2- プロパノール＊2） トルエン＊3） アスコルビン酸1），3） エチニルベンゼン4）
m- キシレン＊3） ジメチルアニリン＊4） フェロセン1），3） アセチルフェロセン1），3）






























酸素は赤 , 炭素は黒あるいは灰色 , 水素は水色で示す　 
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